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  H2‐0  IIIb  H2‐12  Zn‐12  δ (H2‐12)‐δ (H2‐0)  δ (H2‐12)‐δ (IIIb) 
NH H1  ‐2.65  ‐  ‐2.78  ‐  ‐0.13  ‐ 
Core Ha  ‐  6.70  7.59  7.62  ‐  +0.89 
Core Hc  ‐  6.61  8.03  7.99  ‐  +1.43 
Benzyl Hb  ‐  3.99  5.3  5.3  ‐  +1.31 
Link phenyl H2  6.86  ‐  7.2  7.23  +0.34  ‐ 
Link phenyl H3  7.91  ‐  8.0  7.97  +0.09  ‐ 
Cis phenyl H4/H6  7.14  ‐  5.9/6.4  6.1/6.5  ‐1.24/‐0.74  ‐ 
Cis phenyl H5/H7  8.01  ‐  7.0/7.4  7.16/7.51  ‐1.01/‐0.61  ‐ 
Trans phenyl H8  7.17  ‐  7.2  7.22  +0.03  ‐ 
Trans phenyl H9  8.04  ‐  8.0  7.97  ‐0.04  ‐ 
OCH2 cis H18/H32  4.11  ‐  2.7/3.2  3.0/3.4  ‐1.43/‐0.91  ‐ 
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|| sin I α  
where M is the transition dipole moment. Using these relations, D can be expressed as 

































































































































































1.25  0.13  ‐  0.87  0.28  ‐  0.72  19° 
2.13  0.15  ‐  0.85  0.32  ‐  0.68  23° 
1.31  0.19  ‐  0.81  0.33  ‐  0.67  25° 
0.78  0.37  ‐  0.63  0.34  ‐  0.66  26° 
1.69  0.27  ‐  0.73  0.38  ‐  0.62  32° 
0.94  0.34  ‐  0.66  0.39  ‐  0.61  33° 












































































































( ) 2ˆxopt eEE ⋅+ ⊥rryeˆ  and 


























































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































qI += ∫ αααφ π sin),()( 2/
0
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Zn‐6+DABCO  φfixed=0.030[b] 265   34  0.012  1.29 
2/3 diluted  φfit=0.021  255   35  0.0073  0.86 
Mn‐6+DABCO  φfixed=0.030[c] 31  0.0046  0.056 




H2‐6  φfixed=0.039[e] 32  0.010  0.14 




H2‐12  φfixed=0.019[f] 33  0.0094  0.13 






































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































0  18/69  60/40  S 
0.25  35/52  63/37  S 
0.5  >99/>99  63/37  S 
1  65/70  71/29  S 
2  62/66  58/42  L 
3  45/54  50/50  L 
DABCO 
500  <1/<1  n.a.[e] n.a. 
0.5  22/84  50/50  L QN 
1  29/72  50/50  L 
BIPY  0.5  30/70  55/45  L 
Mn‐6 
PY  500  38/68  60/40‐82/18  L 
0  36/80  55/45  S 
0.5  60/94  50/50  S DABCO 
3  63/66  50/50  L 
0.5  40/68  50/50  L 
Mn‐1 
QN 
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